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Неоднорідні рівняння дифузії магнітоактивних атомів у не­
однорідному магнітному полі магнітоактивної поверхні ме­
талу.
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Анотація. Запропонована статистична модель опису процесів ди­
фузії магнітоактивних атомів адсорбованих на магнітоактивній ме­
талічній поверхні, яка враховує магнітну диполь-дипольну взаємо­
дію. Одержана просторово неоднорідна система рівнянь переносу що 
описує дифузійні, магнітострикційні процесів, що мають місце для 
магнітних диполів адсорбованих на магнітоактивній поверхні мета­
лу.

Inhomogeneous diffusion equations for magnetoactive atoms in 
magnetic field of magnetoactive metal surface.
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Abstract. Statistical model which describes the diffusion processes of 
magnetoactive atoms adsorbed by magnetoactive metal surface and takes 
into account magnetic dipole-dipole interaction, is proposed. The spa­
tially inhomogeneous system of transport equations is derived. These 
equations describe diffusive and magnetostriction processes for magnetic 
dipoles, adsorbed by magnetoactive metal surface.
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1. Вступ

Дослідження рівноважних та нерівноважних властивостей системи 
магнітоактивних атомів адсорбованих на магнітоактивних пористих 
металічних, напівпровідникових поверхнях та в шаруватих напів­
провідниках є надзвичайно цікавою та актуальною, зокрема для на- 
нотехнологій, задачею. Особливий інтерес становлять дослідження 
дифузійних, хемосорбційних процесів з участю індукованих магніт­
них диполів, іонів адсорбованих на поверхні перехідних сі, ї металів 
(Ее, N1, Рій, Р1;, Реї та ін.) [1-6]. Вони є актуальними, зокрема при 
вивченні хемосорбційних та каталітичних процесів. Неоднорідні ма­
гнітні поля, створювані магнітними спінами локалізованих електро­
нів на поверхні перехідних металів, впливають на процеси адсорбції, 
хемосорбції, поверхневої дифузії молекул, атомів, іонів, які на повер­
хні є магнітними диполями. Подібні задачі виникають у магнітних 
матеріалах мезоскопічних розмірів, у яких проявляються гігантська 
магнітострикція, магнітокалоричний ефект, магнітоопір, макроско­
пічне квантове тунелювання намагніченості [7,8]. З точки зору мо­
дельного опису ми маємо систему магнітних дипольних частинок, 
адсорбованих на поверхні металу, взаємодіючих з магнітною підсис­
темою металічної поверхні. Зокрема, молекулярні магнітні кластери, 
що містять іони перехідних металів можна розглядати як модель на- 
норозмірних однодоменних частинок.

У даній роботі нами запропоновано статистичну модель опи­
су процесів дифузії магнітоактивних атомів, адсорбованих на ма- 
гнітоактивній металічній поверхні, яка враховує магнітну диполь- 
дипольну взаємодію. Одержано просторово неоднорідну систему рі­
внянь переносу для опису дифузійних, магнітострикційних процесів 
для магнітних диполів адсорбованих на магнітоактивній поверхні 
металу .

2. Нерівноважний статистичний оператор магніто­
активних атомів у неоднорідному магнітному 
полі

Будемо розглядати систему N  магнітоактивних атомів зі спіном 
у неоднорідному магнітному полі 5 (г ;і ) ,  магнітоактивної повер­

хні металу, що створюються Nrn- магнітними центрами поверхні ме­



талу. Гамільтоніан такої системи представимо у наступній формі:

Н{ґ) =  Н - !&гМ{г)В{г\і) ,  (2.1)

де
Н =  НЬ+ Н 3, (2.2)

ТУ 2

« ‘ = £ й  + 2 5><іЗД  + 1'“'‘ (23)
з= і зфі

-  класична частина гамільтоніану, що описує газову “підсистему” з 
потенціалом адсорбції Уа<і на поверхні металу, і то - вектор ім­
пульсу і маса частинок, що взаємодіють між собою з потенціалом 
Ф(|п,;|), який може моделюватися потенціалом Ленарда-Джонса.|п,;|
-  відстань між j  та І атомами. Н8 -  квантова частина гамільтоніану, 
що описує магнітну “підсистему” в неоднорідному ефективному маг­
нітному полі 5 (г ; і )  спінової підсистем поверхні металу має вигляд:

й 3 =  - 1- ^ т і \ ) ¥ і ~ Т .  ^  Д / ) 4 (2-4)
зфі 3,1

=  — (ІГ т т ? )  -  /  /  < ш ж  й ^ / м й

Н8 -  гамільтоніан обмінної взаємодії магнітних підсистем. Другий 
доданок у правій частині (2.4) описує взаємодію магнітоактивних
атомів з неоднорідним магнітним полем 5 (г ;і ) ,  де М(г) -  оператор 
густини магнітного моменту

N

М і г ) = ^ $ з Я ? - ї з )  (2-5)
з=і

/х -  магнітний момент окремого атома, J{\fjl\) -  інтеграл обмінної 
взаємодії між магнітоактивними атомами газу. з(г) - оператор гус­
тини спінів дипольних частинок, адсорбованих на поверхні металу, 
іЗ(К) - оператор густини спінів магнітоактивних центрів поверхні ме­
талу. 7(г, Д) - обмінна взаємодія між магнітною підсистемою повер­
хні металу із адсорбованими на неї магнітними диполями.

В рамках даної моделі координати магнітних центрів поверхні 
вважаються фіксованими і відомими величинами, оскільки припус­
кається адіабатичний (повільний) характер їх зміни. Тому нерівно- 
важний стан системи магнітних диполів, адсорбованих на магнто- 
активній поверхні металу описується нерівноважним статистичним



оператором, який задовольняє наступне рівняння Ліувіля:

t) +  ibN g(xN; t) =  О, (2 .6 )

де х =  { р , r, s}, iLN -  оператор Ліувіля, що відповідає гамільтоніану 
(2 Л ) :

ibN =  iLLN +  ibsN(t),

де

д д

(2.7)

(2 .8 )

N Г\ /  г \ \

_ £ _ . , й . а д д , ( _ )

-  “класична” частина оператора iLN, у якій у другому і третьому 
доданках є вклад від інтегралів обмінної взаємодії J{\fji\),
а

гЬ% =  \Й3(І),ЛІ =  \Hs { t ) A - A H s {t)І (2.9)п І J п І
-  квантова частина оператора Ліувіля. Нерівноважний статистичний 
оператор g(xN; t) нормований на одиницю

JdTN g{xN\t) =  1,

Де

/ d r . . .
ДГ(dr dp)

ЛГ! (2тгh)3N^P((Si...(Sjv;wi. . )  (*••)•

(2 .10)

(2 .11)

Для знаходження нерівноважного статистичного оператора д(хм\ і) 
з рівняння Ліувіля (2.6) необхідно сформулювати граничну умову, 
яка відповідає фізичному стану системи, що розглядається. В за­
гальному, відповідно до методу НСО Зубарєва [9] будемо вважати, 
що у початковий момент часу £0 нерівноважний статистичний опе­
ратор д(хм] і) рівний квазірівноважному статистичному оператору 
дч{хм\і), тобто:

g(xN;t)
t = t  о gq(xN;t). (2 .12)



Тоді, використовуючи метод НСО [10], запізнюючі розв’язки рівнян­
ня Ліувіля (2.6) з граничною умовою (2.12), отримаємо ввівши не­
скінченно мале джерело у праву частину рівняння (2.6):

^ е { х м\ї) +  іЬмд(хм] і) =  є (д(хм;і) -  дч{хм\і)), (2.13)

де є ^ + 0  після термодинамічного граничного переходу.
Квазірівноважний статистичний оператор дч{хм\і) будемо шука­

ти стандартним способом із екстремуму інформаційної ентропії при 
збереженні умови нормування

1аГмвд(хІГ;і) =  1 (2.14)

та фіксованих параметрах скороченого опису. Для дослідження ди­
фузійних, магнітострикційних процесів магнітоактивних атомів та­
кими параметрами є середні значення густини числа атомів (п{г))г
та оператор густини магнітного моменту (М(г))г при постійній тем­
пературі (ізотермічні дифузійні процеси). (. . У' =  Бр (.. . д(хм\ і)). В 
результаті для квазірівноважного оператора дч{хм\і) отримаємо:

дч(хм; і) =  ехр | — Ф(і) — (З^Й — ^  (1 г [і(г',і)п(г) (2-15)

(іг 6 (г;і)М (г) -  /лтМт  ̂|,

де Ф(і) знаходиться із умови нормування (2.14) і є функціоналом 
Масьє-Планка:

Ф(і) =  1п (ІГ,, ехр | — Ф(і) —/3 — У  (іг /л(г; і) п(г) (2.16)

(ІГ 6 (г;і)М (г) — |,

Н =  Нь +  Нв, [3 =  кв -  постійна Больцмана, Т -  рівнова­
жна температура, /хт - хімічний потенціал магнітоактивних центрів 
поверхні металу. Параметри /х(г;£), 6(г;і) знаходяться із умов само- 
узгоджень:

{п(г)У =  (п(г)>,‘ , (2.17)

(Й(г)У =  (Й(г))ч\ (2.18)



Тут (. . ,)q =  /(iTjv . . .  gq(xN\ t). Фізичний зміст їх визначимо із відпові­
дних узагальнених термодинамічних співвідношень, що отримують­
ся шляхом диференціювання функціоналу Масьє-Планка за параме­
трами ц(г\ t), b(r; t) та ентропії S(t) =  — (In gq(xN\ t))q за параметрами
скороченого опису (п{г ))г, (М(г)У:

S*(t) **(*)
ор/х(г,і) (5/36(г;і)

л/̂ Д и  =  -/?м (г ;г), 5БУ ^  =  —/3Ь(г]£). (2.20)
^ п(г)) 5{М(г)У

З цих співвідношень слідує, що /х(г;і) -  локальний хімічний потен­
ціал, а 6(г;і) -  локальне внутрішнє магнітне поле магнітоактивних 
атомів.

Для розв’язку рівняння Ліувіля (2.13) з означеним квазірівнова- 
жним статистичним оператором (2.15), використовуючи метод НСО 
[9,10], представимо його у вигляді:

^ + ( 1  - Т ч(і))іЬм+є^ А д (хм;г) = - ( і - Т ч(і))іЬм дч(хм;і), (2.21)

де А д(хм] і) =  д(хм] і) — дч(хн\ і), Рд(і) -  проекційний оператор Кава- 
сакі-Гантона, що діє на статистичні оператори:

r q(t)p>

gq(xN;t) -  dr ^  ' (п(г)У -  dr ^  M(r))
J 5{п(г)У J 6{щ 7 ) у

J g q(xN;t) f  , [  Sgq(xN;t)

ldrNp'

+  &  х/ № « №  +  /(іг ^  ’ 7 / с1Г?,М(г)/э/7 5{п(г)У 7 7 5{М(г)У
(2 .22)

і володіє властивостями

Т11(г)д(хм]г) =  дд(хм]г), 'РчЦ)д<1{хм\г) =  дч{хм\г), Тд(г)Тд(г')=Тд(г). 

Формальним розв’язком рівняння (2.21) є

Де(я"; і) =  -  [  Т(і, і') (1 - Р , ( і ) )  * 4  е,(х^; і) (2.23)
•7—00

звідки отримаємо вираз для нерівноважного статистичного операто­
ра

^(ж^і) =  дд(хм; г ) -  [  ее(* ~4)Т (і,і ')  ( і - Р д(і)) іЬм дч{хн] і) (іі', (2.24)
«/ —оо



ДЄ і
Т ( і , ї )  =  е х р + і ^ і - т у * " ) )  (2.25)

-  узагальнений оператор еволюції у часі з врахуванням проектуван- 
ня. Розкриємо дію операторів іЬм, (і  — Рд(̂ /)) на дч(хм]і) у правій 
частині (2.24), тоді вираз для д(хм\і) запишеться у вигляді:

д{хм\€) =  дч{хм\€)

-  ( сіг (  еє(* Т (і,г') ( (Іг о ^ ' )  /„ (г '; і ') д\~т{ь') /3/х(г'; і ') ді'
Л Л оо 1

-  и г’ Ґ е ^ ' - ^  Т(і, і') [ (Іг 6 $ ' )  /м (г '; і') д \ -\ ґ) ІЗ Ь(г'; і') АҐ
•у -У оо J 0

(2.26)
де

Іп{г'-і') =  { і - Г { і ' ) ) і Ь мп{г'), Ім(г/-,і/) = ( і - Г ( і /))гЬмЙ(г/) (2.27)

-  узагальнені потоки; Р (і) -  залежний від часу проекційний оператор 
Морі, який діє на динамічні змінні Л (г) (оператори):

р (і)л (г )  =  < л (г )> ;+  (&?  ^  Ы г ' ) - ( п { г ' ) ) г\

,  - Нп{ )} (2.28)
+  /( іг7 9 (м (г ' ) - {М (г ' )У )

■> 5(М(г'))г 1

і задовольняє властивостям Р (і)Р (і')  =  Р (і), Р (і) (і — Р (і)) =  0,
V (Ь)п(г) =  п{г) , Р (і)М (г) =  М(г). Ми отримали точний вираз для не- 
рівноважного статистичного оператора, що є придатним для опису 
дифузійних процесів підсистеми магнітоактивних атомів. Він вира­
жається через дисипативні потоки (2.27), які описують процеси пе­
реносу числа частинок та магнітного моменту, і, як буде показано в 
наступному розділі, визначають узагальнені коефіцієнти дифузії ча­
стинок і спінової дифузії. Оскільки, згідно з принципом скороченого 
опису дифузійних процесів, нерівноважний статистичний оператор
є фунціоналом спостережуваних величин (п(г))4, (М (г))4, що зміню­
ються у часі, то для них необхідно побудувати рівняння переносу, 
тобто рівняння дифузії для магнітоактивних атомів адсорбованих 
на магнітоактивній поверхні металу.



3. Узагальнені рівняння дифузії магнітоактивних 
атомів

Щоб отримати рівняння переносу для середніх значень (п(г)У, 
(М(г))г, скористаємось тотожностями

^ (Р п У  =  (РпУ =  ( р п)я* +  ((1 - Г { і ) ) р п)\ (3.1)

де Рп -  сукупність змінних п(г), М(г), а Р п =  іЬм Рп. Тоді, виконавши 
усереднення у правій частині (3.1) з нерівноважним статистичним 
оператором (2.26), отримаємо узагальнені рівняння дифузії

-^ (п (г)}4 =  {п(г))д І(іг^еЕ(і ~4) <рпп{г, г ( 3 ]г') Аг

-  [йг'І'е^  ср„м(г, г'\і ,Ґ) (3 Ь(г']і') (іі,
Л «/ —оо

(3.2)

— {М(г)У =  {М(г))д — /<іг7еє(4' <рмп(г,
ді

у яких

-  /(Іг7еє(4 ¥мм(г, г'; і, і ') /3 6(г'; і ') <іі,
</ </ —ОО

(3.3)

¥пп(г, г ';і ,і ')  =у'(1Г?,(/п(г , і )Т ( і , і /)^г(г/; і /)) , (3-4)

Ч^пм{г,Аі^') =у'(1Г?,(/п(г , і )Т ( і , і /)4г(г/; і /)) , (3-5)

ФмпІГі А і ^')  =у'(1Г?,(/м(г , і )Т ( і , і /)^г(г/; і /)) > (3.6)

ї ’м м ї г / і М ')  =у"(1Г?,(/м(г , і )Т ( і , і /)4г(г/; і /)) (3-7)

-  узагальнені ядра переносу, що визначають узагальнені коефіцієнти 
дифузії атомів, магнітострикційної та спінової дифузії. Тут введено 
позначення

Ц г \ і ' )  =  /(Іт дт{і') І у ( г і') е і_т(0 -



Розглянемо дію оператора Ліувіля іЬм на п(г) та М(г)

1 д ~
п(г) =  %Ьн п{г) = ----- тт̂ іХ,г)

то аг
(3.8)

N

р(г) =  ^{г — г^ -  густина імпульсу магнітних атомів, тому сере­
д і

днє (п{г))г в (3.2) буде мати вигляд:

< А ( ? ) ) »  =  - і  = 0
(3.9)

Для розрахунку {М(г) ) г розглянемо декілька співвідношень. Насам-
перед

М (г )= гЬ ьмМ (г )+гЬ3мМ(г)
N

гПмМ{г) =  ^ ^ 1 - ^ Я г - г ^т ог-і з= і '*

(3.10)

(3.11)

тому, з врахуванням залежності (2.15) від імпульсу, отримаємо, що

{гЪ%М(г)У= 0.

Отже

(3.12)

(.М{г)У =  М(г)У =  -  <ЇГМ М(г) ІЬ%(І) дч{і). (3.13)

Оскільки, з врахуванням (2.4) та (2.15)

і ІШ) вч{і) =  М{г' ),дІі ) (Ь{г']і)-В{г']і)^

то

(3.14)

( М ( Щ =  А г  < -  М ( г ) , М ( г ' )  у ( ь { г М ) - В { г М )

Крім того

гЩі)  М(г) =  — М3, М(г) 
Ті і - Ґ п

(3.15)

М(г), М(г') В(г';і) (3.16)



та

іЬ%(г) д ^ ' )  =

(аг '[< іт дЦі') гЬ^і') М(г>) д1̂ '  
]  ,1

- / ( і г ' / а г ^ О т  м { г ' ) , н4 а ТиІ (3.17)

+  /сіг' 1<іг"І<ітдтд(і,) - [ М ( г ,) ,М(г ,,Ц д\-т{і') 

х (ЗЬ(г" ;г ' ) (ь (ги' ) -В(г ' ;Г

де
Н -  йг' М(г')Ь(г';і), А (3.18)

З (3.12) слідує, що Р{і)іЬьмМ(г) = 0 .  Врахувавши співвідношення
(3.8) -  (3.18), узагальнені рівняння переносу (3.2), (3.3) представимо 
у розширеному вигляді:

^ { п ( г ) У  =  -  [ ( і г ' [  еє{і' 4 ) - ^ 1 7 „ „ ( г ,  г /; і , і / ) ^ 7/ 3 / і ( г /; і / ) ( 1 і /
'  — ОО 

ГІ
- І А г ' І  еє(4' г)^Т>пн(г , г ,;г,г,)^ /З Ь (г ,;г,)<\г' (3.19) 

З 7-00 ОГ (Іг'

+  [<1г' [  еЕ(- * ' -Ц̂ Т>пм(г, ( ь ( г ' ; і ' ) - В ( г ' ; і ' )^  йі'

^ { к г ) Г  =  [Й(гІ  к г ' ) } ) 1  (Нг'; і ' )—В(г'; Ґ

-  [йг' [  еє(* ~г)-^Т>мп{г, г/; і , і /) ^ 7/Зуи(г/; і /)(1і/ (3.20)
З 7-00 ОГ (Іг'

-  Аг' /  еє(* ^-^ т > мм(г, г';г,г')Ь(г';г')<а',
.} ./ -Г*~І  ̂’

де
ЛГ

(3.21)
І=1

Р пп{ г , г % і ' )  =  [бГм( і - Р ( і ) ) - р ( г ) Т ( і , і ' ) ( і - Р ( і ) ) - р ( г )  (3.22)
771 771



узагальнений коефіцієнт дифузії магнітних атомів,

V nR{r1rl■t1tl) =

х ( і - р ( г ) ) ! ( г ) г ; - т( і ' ) І (3 .23)

1
Т>мм{г,

х ( і - Р ( і ) ) ^ ( О М ( г ' ) ^ т ( 0 ,  (3.24)

-  узагальнені коефіцієнти переносу, що описують дисипативні коре­
ляції в системі магнітоактивних атомів, які знаходяться у неоднорід­
ному магнітному полі магнітоактивної поверхні металу. Вони мають 
складну структуру та описують нелінійні дифузійні, магнітострик­
ційні і спіндифузійні процеси. Вплив на ці процеси магнітоактивної 
поверхні враховується як через магнітне поле 5 (г ;і ) ,  так і через ма­
гнітну взаємодію та адсорбційний потенціал у гамільтоніані системи. 
Одержані рівняння переносу (3.19)-(3.20) можуть описувати дифу­
зійні, магнітострикційні і спіндифузійні процеси також у присутності 
зовнішніх сильних магнітних полів. Крім цього вони можуть бути по­
ширені на випадок молекулярних магнітних кластерів чи магнітних 
наночастинок. Для слабо нерівноважних нелінійних процесів рівнян­
ня дифузії (3.19)-(3.20) значно спрощуються та стають замкнутими. 
У наступному розділі ми розглянемо саме такий випадок.

4. Лінеаризовані рівняння дифузії

Припустимо, що стан системи мало відрізняється від рівноважно­
го. У цьому випадку середні значення густин числа частинок та ма­
гнітного моменту, а також термодинамічні параметри у«(г;і), 6(г;і) 
мало відрізняються від своїх рівноважних значень. Тому квазірівно- 
важний оператор (2.15) можна розкласти за відхиленнями параме­
трів уи,(г;і), 6(г;і) від своїх рівноважних значень і обмежитись при 
цьому лінійним наближенням:

(4.1)



де _
д0(хм) =  е х р { -Ф - ( 3 ( Н - р М - Ъ М  -  / і Л ) }  (4.2)

-  рівноважний статистичний оператор, N  -  повне число атомів, М -  
макроскопічний магнітний момент системи, Ь -  спряжене з ним ма­
гнітне поле 6, р - рівноважне значення хімічного потенціалу атомів,
Ф =  \nJdTexp |— [3{Н — рМ — ЪМ — рт^ т)^. За допомогою умов

самоузгоджень (2.17), (2.18) у (4.1) визначимо параметри 6([Зр) та 
6(/ЗЬ), тоді квазірівноважний статистичний оператор можна пред­
ставити у наступному вигляді:

дд(хы]г) =  д0(хм) +  (йг (({г' 5(п(г'))гРт}(г'-, г )п(г)  д0(хм)

г г , і г 1 , (4-3)
+  5{о{г')) ра} { г ' ] г ) !  (1Т дТ0(хн)а(г)  ді т( і " ) ,

Де
6{п(г'))г =  {п(г'))г — {п(г')) 
5(а(г ') ) ‘ =  (а(г ') ) ‘ -  (ст(г'))0,

(4.4)

(...)„  =  ^ Г . . . д 0(хм). ^ ( г ' і г ) -  Функція яка визначається через 
статичну кореляційну функцію “густина - густина”

Р„„(г] г ) =  {п (г )п (г ) )0 (4.5)

за допомогою інтегрального рівняння:

г " Ж п(г", Ґ)  =  6(г -  г'), (4.6)

а(г') =  М(г') - ІАгЦЩ г'Уп^г11) ) ^ ^ ^ 11, г')п(г) (4.7)

-  оператор густини магнітного моменту, відпроектований на простір 
зміни густини числа атомів. Причому легко переконатись, що вико­
нується умова ортогональності (а (г)п (г/))0 =  0. Оператор <7(г') -  
виник в результаті послідовного виключення відповідних термоди­
намічних параметрів 6([Зр), 5([ЗЪ) за допомогою умов самоузгоджень 
(2.17), (2.18). Функція Р - ' іг, г') визначається через статистичну ко­
реляційну функцію

Раа(г,г')  =  Jdra(r ) І  (Ітд (̂х1ч) а ( г " ) д ^ т(х14), (4.8)



за допомогою інтегрального рівняння:

у к г "  ^ ( г ,  г") г') =  5{г -  г'). (4.9)

У наближенні (4.3) нерівноважний статистичний оператор (2.26) ма­
тиме вигляд:

д{хм]і) =  ео(хм) +  У<ігу'(1г/(5(п(г/) ) ^ пп1(г /, г)п{г)д0{хм) 

+ 'іАГ'ісіг/6{а(г/))ІГа:іІ1(г\г) J  <1тдЪ(хм)а(г)д10~т (хм)

-  [<1г [<1г' /  ее(* ~гЧ(п{г') )г Р~п(г\ г)Т0(г,г')1п(г)д0(хм)<а'
• ) • ) • }  —сю

— /(1г / і г "  [  ееіуі ~^6{а(г') )  ^ ( г ' ,  г)
Л —СЮ

хТ0(г,г') [  <],тдт0(хм)Іа(г)дІ~т(хмуІҐ,
■)о

(4Л0)де То (і ,1/) =  ехр {  — (1 — То)(і — і 1)}, 'Ро - проекційний оператор Морі, 
який має наступну структуру

Г о . . .  =  ( . . . )0 +  /(іг /а г / ( . . .п (г ) )0ґ п„1(г/;г)п (г)
Г С С1 ~ (4-11)

+ J d r J d r , (. . . с т ( г ' ) ) г) (1 тдт0(хм)а(г)д10^т (хм),

який виник внаслідок виключення параметрів £(/?/х), б((ЗЬ) за допо­
могою умов самоузгоджень

Іп{г') =  ( І - Р о ) А ( г ) ,

/ <т(г,) =  ( 1 - Р о М г )

- узагальнені потоки, п(г) =  іЬ^п(г),  <?(г) =  іЬ^а(г).  За допомогою 
нерівноважного статистичного оператора (4.10), із рівнянь (3.19), 
(3.20) ми отримаємо систему рівнянь:

-6{п(г)) ‘ -  1'(їг'іПпгт(г, г')6{а(г'))

+  /(1г/ /  ее(* ~4)̂ пп(г, г/ ; і , і /)(5(п(г/)} ‘ (іі' (4.13)
</ .7 ОС

+  / і г ' /  ее(* ^ ^ па(г, = 0 ,



^6 (а ( г ) )  - ! & г іП ап(г, г ) 6 { п ( г ) ) 1

-  [<іг'іПаа(г, г')д(а(г'))
С Сг <-> (4-14)

+  /(1 г ее(* ~4)̂ <тп(У, г/; і , і /)(5(п(г/)} ді'
</ .7 ОС

+ /(Іг' [  ее(* ^і)(р<т<т(г, г/ ; і , і /)(5(а(г/))г: = 0 ,
«/ «/ —ОО

Де

гПагДг, г') =  ^г"3 (а ( г )п ( г " ) )0Р ^ ( г " ,  г'), ІПаа(г , г')

=  Jdr"S(a(r)a(r") )0F-|J1( r " , r ,), (4.15)

-  нормовані статистичні кореляційні функції;

‘Л гп  ( Г , Г '; і , V' )  =  У < і  г 7 ( / „  ( г ) То  ( і , V') 7 „  ( г 7 ))  0 ( г ' ; г ) ,

=  у к г "  ( / Л О ^ м О / Л ^ о ^ Л ^ г О ,

^ „ ( г ,  г ' ; і ,  і ' )  = У ' (ІГ?// Т о ( М ' )  / п ( г " ) ) о  -РГп1 ( г " ; г ' ) ,  (4.16)

^ ( П  г ' і М О  =  | с 1 г " { І ^ Т о М Ш о ^ Л г " ;  О

-  узагальнені функції пам’яті, які зв’язані з узагальненими коефіці­
єнтами дифузії, коефіцієнтами магнітострикційної та магнітної ди­
фузії. Тут, як і раніше, введено позначення

£ (г " )  =  1 ^ т в і и г " ) в І - \  (4.17)

Вплив магнітоактивних центрів поверхні металу у рівняннях пе­
реносу у цьому наближені проявляється при усереднені кореляційних 
функцій (4.15) і функцій пам’яті (4.16), (4.17) через потенціал адсор­
бції магнітоактивних атомів на поверхні металу і взаємодію із спіно­
вою підсистемою магнітоактивної поверхні у рівноважному статис­
тичному операторі (4.2). Представлена дифузійна модель може бути 
узагальнена з врахуванням адсорбат-електрон-фононної взаємодії в 
рамках ефективної моделі Хаббарда [П] , та парціальної динаміки 
магнітних підсистем [12], що може враховувати реконструкцію маг­
нітоактивної поверхні металу.
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